Hyperfine Interaction in USb2 Crystal by Fathi, A. et al.
 bSU2
bSU2
+)ol
XyaR
 
  برهمكنش هاي فوق ريز در بلور
فتحي، آرش ؛جلالي اسد آبادي ، سعيد گشتاسبي راد، ؛ اميني ، حامد2و1 3و2 ؛1محمد 4و2
  زاهدان ، سيستان و بلوچستانگروه فيزيك دانشگاه 1
  گروه فيزيك دانشگاه اصفهان ، اصفهان 2
  ان ، اصفهانمركز پژوهش دانش و فناوري نانو، دانشگاه اصفه 3
  انجمن علمي دانشجويي گروه فيزيك دانشگاه اصفهان ، اصفهان4
 
 چكيده
 يافته  امواج تخت بهبودو روش  اورانيوم از تركيب آنتي فرومغناطيسمكان برهمكنش هاي فوق ريز در در اين پژوهش با استفاده از نظريه تابعي چگالي
 .قرار مي گيرداي به ساختار مغناطيسي در اين تركيب مورد بررسي  وابستگي برهمكنش چهارقطبي هسته. بررسي شده است WPA(يبعلاوه اوربيتالهاي موضع
  . تمايل دارند كه به خوبي با الكترون هاي رسانش هيبريد شوندf5 نتايج نشان مي دهد كه الكترونهاي
  
 latsyrC 2bSU ni noitcaretnI enifrepyH
 
4,2demaH ,inimA ;1dammahoM,daR ibsathsoG; 3,2dieaS ,idabadasA ilalaJ ; 2,1hsarA ,ihtaF
 
 nadehaZ ,natsehculaB & natsiS fo ytisrevinU ,tnemtrapeD scisyhP1
 nahafsI nahafsI fo ytisrevinU ,tnemtrapeD scisyhP2
 nahafsI ,nahafsI fo ytisrevinU ehT , ygolonhcet onan dna secneics onan rof retnec hcraeseR3
 nahafsI ,ytisrevinU nahafsI fo .tpeD scisyhp fo yteicos cifitneicS tnedutS4
 
 tcartsbA
 nihtiw detaluclac erew dnuopmoc 2bSU citengamorrefitna eht ni etis muinaru eht ta snoitcaretni enifrepyh ehT
 eW .dohtem )ol+WPA( latibro lacol sulp evaw enalp detnemgua gniyolpme )TFD( yroeht lanoitcnuf ytisned eht
 .dnuopmoc 2bSU ni erutcurts citengam eht ot noitcaretni elpurdauq raelcun eht fo ecnedneped eht detagitsevni
     .snortcele noitcudnoc eht htiw dezidirbyh eb ot ycnednet eht evah snortcele-f5 eht taht swohs tluser ehT
  
        57  .oN SCAP
 
 مقدمه
 پراكندگي روش به  اولين بار براياوربيتالينظم 
 به اوربيتالي آزادي  و از آن پسمشاهده شد −يتشديد
عنوان يك پارامتر مهم در فيزيك حالت جامد شناخته شده 
 و  نادر تركيبات عناصر خاكِ از در بعضيي نظمچنين ]1[.است
 f4 هاي الكترونيدستگاه هايي در  نظم چهارقطببه آنكتنيدها كه آ
  .است مشاهده  قابلبا روش هاي مشابهيگوييم،  f5و
چهار قطبي هسته اي كه بر همكنش ميان يك برهمكنش  
بخش الكتروني به نام عملگر تانسور گراديان ميدان الكتريكي و 
يك بخش هسته اي به نام عملگر تانسور چهارقطبي الكتريكي 
 كردن توزيع گشتاور چهارقطبياست مي تواند در مشخص 
دستگاه هاي جايگزيده به الكتروني و  f تريكي در دستگاه هايالك
  ]2,3[.كار رود
 ي گشتاور چهارقطبي هسته اي در هستهسهم از آنجا كه 
، برهمكنش  قابل توجه استيمقدار 
چگونگي توضيح  مفيد در يرچهارقطبي هسته اي مي تواند ابزا
  . باشدf5 توزيع چهارقطبي هاي
−(3.2snrab)832U
bSU2
= 2XU(XsA,bS,Pdna
  بزرگكه ماده اي آنتي فرو مغناطيس با دماي نيل 
سري  اتاق است، يكي از تركيبات دماي به كنزدي
iB) اين تركيب . محسوب مي شود
  
 با گروه − 2 uCbS داراي ساختار تتراگونال از نوع
 در  اتم هاي مغناطيسيِگشتاور هايِ.  استفضايي
 صفحات  عمود برراستايدر  ]100[ جهتدر اين تركيب همگي 
ياخته  .دن دار قرار(↑↓↓↑ ) به صورتدنباله و در يك )100(
 شيميايي است كه در ياخته بسيطابر  در اين تركيب دو بربسيط
  .آورده شده است( 1)شكل
U4 (Pmmn)
2
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bSU↑↓↓↑    مغناطيسيياخته در ()چينش اسپيني(: 1)  شكل
 
نحوه ي محاسباتروش تحقيق و 
 به محاسبه گراديان ميدان الكتريكي در محل در اين پژوهش
  و همچنين محاسبه برهمكنشهاي فوق ريز در بلوراتم
.پرداخته ايم
U
 و ) تابعي چگاليه بر اساس  نظريمحاسبات ما
به روش پتانسيل كامل امواج تخت بهبود يافته بعلاوه اربيتالهاي 
 با اعمال و − (PFol) الكترونهاي ظرفيتموضعيِ
 با ، بر پانسيل تبادلي همبستگيتقريب شيب تعميم يافته
مي باشد استفاده از كد
(AGG)
)GFE(
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زاويه بين محور اصلي  . ]4[NEIW2k
 فوق  و ميدان مغناطيسيِگراديان ميدان الكتريكي
 . را اختيار كندبين صفر تا نود درجهد مقادير  مي توان ريز
 با در نظر گرفتن جهت گشتاور  ساختار مغناطيسيِ
 پراكندگي نوترون تعيين مي هايمغناطيسي، به وسيله آزمايش
شود
fh (H)
bSU2
 خود را در امتداد از آنجا كه گشتاور مغناطيسي در. ]5[
  نيز در امتداد محور  جهت، تطبيق مي دهد محور
به عبارت ديگر . است
fh (H)
 و شامل لايه هاي متناوبي از اتم هاي  و  است، 
 به كه ساختار بلوري از آنجايي
  كشيده شده در امتداد بسيط ياخته يكصورت يك تتراگونال با 
cمحور 
ميدان   تانسور گراديانِمي توان فرض كرد كه محور اصليِ
  و يا در داخل صفحه  است  يا در امتداد محور،الكتريكي
  .قرار دارددر حالت آنتي فرو مغناطيس 
 قرار مي گيرد  موازي )GFE(هنگامي كه تانسور محور
 صفر است و fhH) وزاويه بين محور اصلي تانسور
 نود درجه مي  قرار دارد اين زاويه برابرbaهنگامي كه در صفحه
 كنش چهارقطبي برهم  در اين تركيب، كهدهد نتايج نشان مي .باشد
−± (smm)0 θ=°حالت رايبهسته اي 
0 θ=°09 θ=°
0 θ=°
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 −1 539برابر و منفي 
 مان مقدار حالت  هحالت  است؛ اين مقدار در
  . ضرب شده است(-2 )ددر يك عدبا اين تفاوت كه است 
داده شده ( 1)  در جدولرايب فوق ريز پارامترهايِ
  .اند
 
  بر هم كنش هاي فوق ريز در (: 1)جدول
 نمودار گراديان ميدان الكتريكي بر حسب شعاع كره موفن(: 2)شكل
  تين
 
همچنين نمودار گراديان ميدان الكتريكي بر حسب شعاع 
اين . تآورده شده اس( 2) در شكلتين براي اتم كره موفن
  Afh
βμ (T)
 
  Hfh
  (T)
 GFE
eQq −2 (mnV)
ترآيب 2
±01 051
 bSU2 −± 539 ±× 1.60.4014 ± 07202 
  
نتايج كار حاضر نشان مي دهد كه بر همكنش چهار قطبي 
XU2هسته اي به ساختار مغناطيسي تركيبات
fh (A)
bSU2
U
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به طور .  بستگي دارد
 به چهارقطبي هاي )GFE(ان الكتريكي تانسور گراديان ميدكلي
  بهو( سهم شبكه اي) نظم اتمي جايگزيده ، همچنين به f5
ما فرض مي كنيم كه سهم .  است وابستهالكترونهاي رسانش
انتخاب  حال .باشد كوچك )GFE(تانسورِ الكترونهاي رسانش در
گري باقي مانده كدام يك بر دي  كه از بين دو سهم تجربياين
معمولاً در كارهاي  به همين خاطر  كار مشكلي است ،دبرتري دار
 بر طبق شود، اما گرفته مي نقش هر دو سهم يكسان در نظر تجربي
 در برهم كنشهاي چهارقطبي هسته اي محاسبات ما سهم غالب
   . است f5چهارقطبي هاياز  ناشي
 مي توان اينمده آثابت جفت شدگي فوق ريز بدست  از 
ش در اين و الكترونهاي رسانf5  چهارقطبي يجه گرفت كه نتطور
 ثابت جفت شدگي ، چرا كه مقدارتركيب به خوبي هيبريد شده اند
 الكتروني بين گيشد به طور كلي وابسته به هيبريدفوق ريز
ثابت جفت شدگي فوق . اتمهاي مغناطيسي و اتمهاي ليگاند است
گشتاور مغناطيسي و توزيعي از توابع موج  گيِ وابسته به بزر،ريز
 برابر ثابت جفت شدگي در . استاورانيومبيرون اتمهاي 
  . است در بيشتر تركيبات غير فلزي آنبا مقدار
  
   نتيجه گيري
برهمكنش هاي فوق ريز در حالت آنتي   در اين پژوهش
كنش برهم. شده است بررسي تركيبفرو مغناطيس در 
 دستگاهچهار قطبي هسته اي به رشته هاي مغناطيسي در اين 
 چهارقطبي  هايكنشبرهمگوناگوني رسد  به نظر مي. وابسته است
 چهار قطبي سهمنتيجه اي از  هسته اي در ميان تركيبات 
تا حد  f5  كه واقعاً الكترونهايد مي دهاين نشان.  باشدf5 هاي
  . با الكترونهاي رسانش هيبريد مي شوندزيادي
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